. Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for sad_a. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. (1) 4409 (1) 2300 (1) 20 (1) O (2) 3102 (1) 4783 (1) 3777 (1) 15 (1) O (3) 2784 (1) 4889 (1) 1725 (1) 14 (1) B (1) 3156 (1) 5326 (1) 2818 (1) 13 (1) C (1) 8370 (1) 4224 (1) 1243 (1) 21 (1) C (2) 7096 (1) 4950 (1) 2159 (1) 16 (1) C (3) 6755 (1) 5108 (1) 3199 (1) 19 (1) C (4) 5824 (1) 5633 (1) 3144 (1) 18 (1) C (5) 5214 (1) 6022 (1) 2058 (1) 15 (1) C (6) 4201 (1) 6612 (1) 1979 (1) 16 (1) C (7) 3588 (1) 6346 (1) 2901 (1) 14 (1) C (8) 3900 (1) 6832 (1) 4114 (1) 19 (1) C (9) 2846 (1) 7095 (1) 3228 (1) 17 (1) C ( (11) B(1)-C(7) 1.5539(14) (14) C(5)-C(6) 1.5192 (14) C(6)-C(7) 1.5187(13) (14) C(7)-C(9) 1.5369 (14) C (8) (14) C (18)
106.85 (7) O ( (1) 22 (1) 18 (1) 1 (1) 4 (1) 4 (1) O (2) 20 (1) 14 (1) 12(1) 0(1) 4(1) -3 (1) O (3) 18 (1) 10 (1) 13 (1) 1 (1) 5(1) -1 (1) B (1) 11 (1) 14 (1) 15 (1) 0 (1) 4 (1) 2 (1) C (1) 21 (1) 20 (1) 23 (1) 0 (1) 8 (1) 2 (1) C (2) 15 (1) 14 (1) 18 (1) 0(1) 4(1) -2(1)
C (5) 15 (1) 13 (1) 17 (1) 0 (1) 5(1) -4(1)
C (6) 16 (1) 14 (1) 18 (1) 2(1) 6(1) -2(1) C (7) 15 (1) 14 (1) 15 ( 
